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 I 
摘 要 
作为物质的第四态，液晶如今被广泛应用于光电显示器件之中。液晶态，同
时具有类似于液体的流动性质和类似于晶体的有序性与各向异性。在热致液晶中，
我们可以根据分子的有序性和排列形式的不同，将其分为向列相液晶、近晶相液
晶和胆甾相液晶。由于向列相液晶的稳定结构、较低粘度和较宽的工作温度范围，
而被应用的最为广泛。 
向列相液晶可存在三种状态—双轴相、单轴相和各向同性相。过去几年，双
轴向列相液晶在快速响应显示器件中的应用前景引起了广泛的关注，因为其沿着
辅轴转动比沿着主轴转动节能且快捷的多。实际上，在理论和实验中，人们都发
现了双轴向列相的存在：Freiser在理论上提出分子各向异性能导致双轴向列相
的形成。在实验上，人们也在溶致液晶中发现了双轴向列相的存在。由于对 V
型液晶分子沿分子角平分线有一个很大的电偶极矩的忽略，导致理论预测系统的
双轴向列相最可能存在于 V型分子夹角度数与实验中的 V型分子相差甚远。 
在叶晓芳将电偶极矩考虑进去的时候，分子间的电偶极矩-电偶极矩相互作
用使得系统双轴向列相的温度范围扩大。而且，电偶极矩偏离角平分线的角度越
大，系统双轴向列相范围将会进一步扩大，从而呈现出更加稳定的双轴向列相态。 
本文采用蒙特卡罗方法对处于一定方向的电场中且带有电偶极矩的 V 型液
晶分子系统进行模拟计算，研究电场强度对系统相变的影响，并比较电场中和真
空中电偶极矩强度及其偏离角平分线程度对相变影响的不同之处。计算结果表明，
系统将发生从各向同性相到单轴向列相（I- NU）、单轴向列相到双轴向列相（NU 
– NB）以及各向同性相到双轴向列相（I- NB）相变。特别的，随着电场强度的增
大，系统通过压缩各向同性来扩大单轴向列相的温度范围，但却对双轴相的影响
不大。在电场中，电偶极矩强度通过压缩各向同性相而扩大单轴向列相的范围，
随着电偶极矩偏离角平分线的角度增大，通过压缩单轴向列相扩大各向同性相。
不同于真空中使系统的双轴向列相范围通过压缩单轴或各向同性相来扩大，电偶
极矩偏离角平分线的角度越大，系统的双轴向列相存在范围亦进一步增大。 
 
关键词：V型分子，蒙特卡罗，相变，电场 
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Abstract 
As a fourth state, liquid crystal has been widely used in electro-optic display 
devices. Liquid crystal state has properties lying between those of conventional liquid 
and solid crystal. Thermotropic liquid crystal can be classified into three phases: 
Nematic, Smectic and Cholesteric. The mostly widely used one is the Nematic 
because of its stable structure as well as it low viscosity.  
There have three phases in Nematic liquid crystal, namely isotropy，uniaxiality 
and biaixiality. Recently, much attention has been paid to biaixial nematic liquid 
crystals for their potential applications in fast-switching display devices since the 
response of the short axis to an applied field is much faster than that of primary axis. 
Actually, biaxial nematic phase has been found in both theory and experiment: Freiser 
announced that the isotropy of the molecule can give rise to the generation of biaxial 
nematic phase. And it was also found in lyotropic in early 1980. Due to the ingorance 
of a strength dipole moment in the angle bisector of the V-shaped molecule, there has 
much difference between theory and experiment in research. 
In our paper, we carried out a number of Monte Carlo simulations to study the 
phase behaviors of liquid crystal formed by dipolar V-shaped molecules which located 
in a fixed directional electric field. Simulation results showed that the system will 
experience phase transitions from isotropic to uniaxial nematic, from uniaxial nematic 
to biaxial nematic, as well as from isotropic to biaxial nematic. Especially, it is shown 
that the asymmetric strong dipolar interaction enhances biaxiality slightly but 
encourages uniaxiality greatly and as a result suppresses the system's isotropic order, 
which is different from a system free from external field in that dipole moment 
increases biaxiality by suppressing the uniaxial and the isotropic orders 
simultaneously. It is also found that an electric field encourages the biaxiality slightly 
but considerably enhances the uniaxiality of bent-cored liquid crystal. 
 
Key words: V-shaped molecules; Monte Carlo; phase transition; electric field 
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第一章 绪论 
1.1 液晶的发现及定义 
关于液晶的发现，可以追溯到 1988 年植物学家莱尼茨尔（F. Reinitzer）所
做的实验：他在加热胆甾醇苯甲酸酯结晶的时候意外地发现，当加热到 145.5o
的时候，其会溶解成为浑浊且粘稠的液体（即 145.5o为其熔点），若是持续加热
到 178.5o，该浑浊液体会立即变成透明而且清亮的液体（即 178.5o为其清亮点），
之后，经过大量的的后续实验验证，发现此过程是可逆的[1]。之后，德国物理学
家莱曼（O.Lehmann）在利用偏光显微镜观察此种浑浊液体时发现，当温度在其
熔点到清亮点的范围之内，该物质机械性与各向同性的液体具有相似之处，然而
其光学性质却与各向异性的晶体类似[2]。莱曼发现这种物质同时具有类似于液体
的流动性和晶体的有序性及各向异性，因为莱曼将其命名为液晶（liquid crystal）。
这就是液晶的发现及其名称的由来。 
在发现液晶之前，我们普遍将物质的态分为三类：固态、液态与气态。具有
固定的形状和分子排列规则导致固体的物理性质在不同的方向上有所不同，也就
是物理学中所说的各向异性（图 1.1（a））。而液体具有流动性，且其分子是无序
的，物理性质没有方向上的差别，因而它是各向同性的（图 1.1（c））。自从液晶
的发现以来，物质便有了第四个态：液晶。由于液晶相处于固相和液相之间，因
为我们又把液晶相称为中间相（mesophase）。而形成中间相的液晶分子也被称之
为中间相源分子（mesogens）。虽然液晶分子位置无序，但是结构上仍保持某种
排列有序:分子取向长程有序（图 1.1（b））。因而从物理性质上看呈现出各向异
性。具体宏观表现如双折射现象。但是被称为液晶的物质并不总是处于液晶相，
只有在达到一定的物理条件下，液晶系统才能显现出液晶相的一些物理特性。
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图 1.1  （a）晶体；（b）液晶；（c）液体 
 
1.2 液晶的分类 
根据液晶组成和其形成条件，可以将液晶分为溶致液晶（lyotropic liquid 
crystal）和热致液晶（thermotropic liquid crystal）[3]。溶致液晶是多种化合物形成
的液晶，并同时包含溶剂化合物。是当溶质分子浓度处在相应的范围内时才出现
的液晶相。它的溶剂成分主要是水或其它的极性分子够成的液剂。常见的溶致液
晶是由双亲性分子和水构成的。所谓双亲性分子，即分子机构中既含有亲水的极
性基团，同时又有疏水的非极性基团。溶致液晶在生物物理学、仿生学和生物化
学等领域中应用广泛且引人瞩目。因为大多数的生物体组织，例如肌肉、神经、
脑等与生命现象关系十分密切的主要组织，就主要是由这些溶致液晶结构构成的。
生活物品中最常见的溶致液晶还有洗衣粉、肥皂水和表面活性剂溶液等。热致液
晶的液晶相通常是通过改变系统温度而得到的相，且只能在一定的温度范围才能
稳定存在，一般是均匀混合物和单一组分。现在所说的由莱尼茨尔首次发现的胆
甾醇苯甲酸酯，就是一种热致液晶。热致液晶目前主要应用于显示器件之中。本
文的研究对象即为热致液晶。 
对于热致液晶，根据分子排列的有序性来区分其液晶相，可以分为三类[4]：
胆甾相、向列相和近晶相。 
(c)(a) (b)
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图 1.2 液晶分子排列示意图 
 
（a） 向列相（Nematic，或称丝状相） 
如图 1.2（a）所示，向列相液晶分子一般由长径比率很大的棒状分子构成。
虽然分子的重心在空间排列呈完全无序状态，但是由于分子间的相互作用，该
棒状分子可以沿着空间某一方向具有有限排列的性质，我们将这个方向称为该
棒状分子的指向矢 n，因而使得分子具有取向有序性。这种分子排列使得材料
粘度较小、容易流动。热能可以引起分子的取向发生波动，而这种波动性在微
观上能调节材料的折射率，可以产生较为强烈的光散射，即使是在静止的状态，
也能使向列相呈现出浑浊模糊的状态。同时，这种有序排列的特点使向列相液
晶具有双折射等光学性质。由于液晶对外界干扰的敏感性和这种光学各向异性
和上述提到的粘度小与流动性强等特点，使其成为最早被人们利用的液晶，也
是如今液晶显示器件的主要材料。 
（b） 胆甾相（Cholesteric，或称螺旋状相） 
如图 1.2（b）所示，胆甾向列相分子呈层状排列，层与层之间互相平行，
单个层内的分子和向列相分子一样彼此倾向于平行排列，而各层的指向矢在分
子层的法向方向上依次有规则的扭转一定的角度，从而使液晶的结构整体上看
形成螺旋形。当分子长轴方向沿着层面法向转过 360o 时，所对应的总的层面
间距称为胆甾相液晶的螺距，而螺距的大小则取决于分子结构和磁场、温度、
电场等外部条件。这种螺旋形结构使胆甾相液晶具有明显的选择光散性、旋光
性和圆偏光二向色性等特殊的光学性质。 
由于胆甾相液晶的单个层与向列相液晶类似，所以我们也把胆甾相液晶称
为手征性向列相液晶。所以可以利用外部条件的改变，使得实现向列相液晶和
胆甾相液晶的相互转变:在向列相中添加旋光性物质，可以使向列相转变为胆
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
  
 
Degree papers are in the “Xiamen University Electronic Theses and 
Dissertations Database”.  
Fulltexts are available in the following ways: 
1. If your library is a CALIS member libraries, please log on 
http://etd.calis.edu.cn/ and submit requests online, or consult the interlibrary 
loan department in your library. 
2. For users of non-CALIS member libraries, please mail to etd@xmu.edu.cn 
for delivery details. 
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
